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【研究成果概要】蛍光分子の周辺環境は、蛍光量子収率・励起状態寿命・発光波長などの発光特性を
決める重要な因子である。[5]ヘリセン誘導体 1は、CH3Cl溶液中においては蛍光速度定数 kr と無
輻射速度定数 knr のいずれもが小さく発光しないが、heptane溶液中においては 2と同程度の蛍光を
示すことが実験により示された。本研究ではこれら [5]ヘリセン誘導体における発光特性の差異につ
いて振電相互作用の観点から検討した。
図 1: [5]ヘリセン誘導体. 1(R1=H, R2=C8H17O), 2(R1=MeO, R2=C8H17O), 3(R1=H, R2=MeO),
4(R1=MeO, R2=MeO).
B3LYP/6-31G(d)レベルで TD-DFT法によりヘリセン誘導体 1および 2をそれぞれモデル化し
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